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结果。DFVB 方法改善了 VBSCF 方法的计算精度；和目前的后价键自洽场方法
相比，DFVB 方法的计算代价更小。偶极矩和共振能的计算表明 DFVB 方法对这
些物理量都有一定提高。和其它多组态 DFT 方法一样，DFVB 也存在相关能重
复计算(double-counting)问题。本文尝试给出了解决方案，并取得了良好的效果。 
 
第二部分：溶剂化价键方法 VB-EFP 及 VBPCM 的发展 
第五章介绍了一种新的从头算显含溶剂化模型方法：VB-EFP。VB-EFP 是
一种 QM/MM 方法，QM 部分采用从头算价键方法，水溶液环境则利用可极化力







; L: NH3, CH2O)为例，




第六章介绍了 VBPCM 方法的改进与更新。我们以 GAMESS-US 程序包中
的 XMVB 模块为基础更新了 VBPCM 程序。新的 VBPCM 较之旧版本简化了计
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